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Аннотация. Сочетание углеродных нанотрубок и графена открывает широкие возмож-
ности для получения наноматериалов с настраиваемыми свойствами и их применения в 
разработке элементной базы наноэлектронных устройств. Для управления свойствами 
гибридных структур, образованных графеном и нанотрубками, важно понимать законо-
мерности протекания в них физических процессов на атомарном уровне. Эффективным 
инструментом решения этой задачи являются методы компьютерного моделирования. В 
данной работе в рамках теории функционала плотности в приближении сильной связи 
проводится исследование электронных свойств гибридных пленок, образованных бис-
лойным графеном и горизонтально ориентированными одностенными углеродными на-
нотрубками. На основе нанотрубок с индексами хиральности (5,5), (6,0), (12,6) и (16,0) 
построены энергетически устойчивые суперъячейки четырех атомных конфигураций 
гибридных пленок графен-нанотрубки. Для построенных суперъячеек проведен анализ 
зонной структуры и распределения плотности электронных состояний. Выявлено, что 
конфигурации графен-(5,5) и графен-(16,0) обладают металлическим типом проводимо-
сти, в то время как конфигурации графен-(6,0) и графен-(12,6) характеризуются наличи-
ем энергетической щели между валентной зоной и зоной проводимости. Установлено, 
что при формировании профиля распределения плотности электронных состояний ги-
бридных пленок графен-нанотрубки определяющую роль играют нанотрубки. Ключевым 
фактором в определении типа проводимости пленок является взаимная ориентация на-
нотрубок и графена в составе суперъячейки. Таким образом, варьируя хиральностью 
нанотрубок и способом их расположения относительно графена, можно управлять элек-
тронными свойствами гибридных пленок графен-нанотрубки. 
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Abstract. Background and Objectives: The combination of carbon nanotubes and graphene opens up wide opportunities for the produc-
tion of nanomaterials with customizable properties and their application in the development of the element base of nanoelectronic devices. 
To control the properties of hybrid structures formed by graphene and nanotubes, it is important to understand the regularities of physical 
processes in them at the atomic level. Methods of computer modeling are an effective tool for solving this problem. The purpose of research 
is to identify the regularities of the influence of the atomic structure features on the electronic properties of hybrid films formed by bilayer 
graphene and single-walled carbon nanotube of various topologies. Materials and Methods: Energetically stable supercells of four atomic 
configurations of graphene-nanotube hybrid films were constructed on the basis of nanotubes (5,5), (6,0), (12,6) and (16,0). The analysis of 
the band structure and distribution of the density of electronic states was carried out for the constructed supercells using a density functional 
based tight binding method. Results: It has been revealed that the graphene-(5,5) and graphene-(16,0) configurations have a metallic type 
of conductivity, while the graphene-(6,0) and graphene-(12,6) configurations are characterized by the presence energy gap between the va-
lence band and the conduction band. It has been found that nanotubes play a decisive role in the formation of the density of states profile of 
hybrid films. The key factor in determining the type of conductivity of hybrid films is the mutual orientation of nanotubes and graphene in the 
composition of the film. Conclusion: Thus, by varying the chirality of nanotubes and the method of their arrangement relative to graphene, 
one can control the electronic properties of hybrid graphene-nanotube films.
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М. М. Слепченков и др. Атомное строение и электронные свойства гибридных пленок

Введение

Гибридные наноструктуры, полученные пу-
тем сочетания графена и углеродных нанотрубок 
(УНТ), являются одними из наиболее активно 
обсуждаемых в научной литературе современ-
ных наноматериалов [1–10]. Объединение одно-
мерных нанотрубок (1D) и двумерного графена 
(2D) в единую структуру открывает широкие 
возможности получения новых многофункцио-
нальных наноматериалов с улучшенными свой-
ствами для разработки электронных устройств 

следующего поколения [11, 12]. В настоящее 
время существуют различные подходы к форми-
рованию гибридных структур на основе графена 
и УНТ, различающиеся как технологией полу-
чения гибрида, так и типом его топологической 
архитектуры [13]. Как отмечают в работе [14], 
гибридные структуры графен-УНТ принято 
разделять на три общих топологических типа: 
1) УНТ ориентированы горизонтально по отноше-
нию к плоскости графена; 2) УНТ ориентированы 
вертикально по отношению к плоскости графена; 
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3) УНТ обернуты листами графена. Наиболее 
распространенным является первый из вышепе-
речисленных типов топологических архитектур. 
Для формирования гибридной структуры графен-
УНТ данного типа используются как одностенные 
УНТ (ОУНТ), так и многостенные УНТ (МУНТ), 
которые могут располагаться либо на графене, 
либо служить для него подложкой [15–18]. С по-
зиции практического применения в электронике 
для создания гибридных структур графен-УНТ 
предпочтительнее использовать именно ОУНТ, 
поскольку они обладают лучшими свойствами по 
сравнению с МУНТ, в том числе более высокой 
удельной поверхностью, более низкой плотно-
стью дефектов и настраиваемыми электронными 
характеристиками в соответствии с хиральностью 
нанотрубок [19]. Уже разработаны сверхтон-
кие полностью углеродные наноструктуры из 
ОУНТ и графена, связанных ковалентно [20–22] 
или силами Ван-дер-Ваальса [23,24], которые 
демонстрируют усиление механических, элек-
трических и оптических свойств по сравнению 
с составляющими их углеродными материалами. 
Одной из актуальных задач данного направления 
является синтез гибридных пленок графен-ОУНТ 
с заданной морфологией. Успешные попытки 
синтеза как «арматурного графена» [21], так и 
«графена на заклепках» [22] наглядно иллюстри-
руют возможность эффективного управления 
физическими свойствами гибридных пленок 
графен-ОУНТ. Расширяется спектр областей 
потенциального применения гибридных пленок 
графен-ОУНТ. Экспериментально показано, что 
пленки графен-ОУНТ могут быть использованы 
в качестве гибких и прозрачных электродов для 
транзисторов [16], диодов [25], аккумуляторных 
батарей [26], сенсоров [27], а также в качестве 
эмиссионного источника вакуумных электронных 
устройств [28] и светособирающего слоя фото-
приемника [29]. 

Для управления свойствами гибридных пле-
нок графен-ОУНТ важно понимать механизмы 
протекания в них физических процессов на атом-
ном уровне и установить влияние особенностей 
строения на свойства пленок. Эффективным ин-
струментом проведения подобных исследований 
являются методы компьютерного моделирования. 
В частности, с их помощью проводится изучение 
механизмов тепло- и электропроводности в ги-
бридных структурах графен-ОУНТ [30,31]. В ра-
боте [30] методом неравновесной молекулярной 
динамики установлено, что существенную роль 
в поведении тепловой граничной проводимости 

гибридных структур на основе горизонтально 
ориентированных ОУНТ и графеновых нанолент 
с ростом температуры играет неупругое рассея-
ние фононов. Показано, что по мере увеличения 
силы межфазного взаимодействия тепловая гра-
ничная проводимость монотонно увеличивается 
из-за возникающей усиленной фононной связи 
между ОУНТ и графеном. На основе результа-
тов расчетов методом функционала плотности 
(DFT, density functional theory) и методом не-
равновесных функций Грина, выполненных для 
атомистической модели гибридной структуры, 
состоящей из одной ОУНТ типа «armchair» и 
двух ОУНТ типа «zigzag», было показано, что 
добавление графеновых чушек приводит к появ-
лению дополнительных электронных состояний 
на уровне Ферми, вызывающих увеличение про-
водимости гибридной структуры графен-ОУНТ 
[31]. С помощью метода функционала плотности 
в приближении сильной связи (DFTB, density 
functional based tight binding) проведено ис-
следование колебательных свойств гибридных 
структур графен-ОУНТ (8,8) и графен-ОУНТ 
(16,0), по результатам которого установлено, 
что возникающие при формировании структуры 
деформации играют главенствующую роль в 
появлении заметных сдвигов частот комбинаци-
онного рассеяния ОУНТ и графена в гибридной 
структуре [32].

В то же время малоизученными остаются 
вопросы управления электронными свойствами 
гибридных структур графен-ОУНТ за счет выбора 
определенной топологии нанотрубок и графена, а 
также их взаимной ориентации в составе гибрид-
ной архитектуры. 

В данной работе проводится исследование 
электронного строения гибридных пленок гра-
фен-ОУНТ различной топологии методом DFTB 
с целью установления закономерностей влияния 
особенностей атомного строения на электронные 
свойства вышеназванных пленок.

1. Методы и подходы

Для проведения расчетов использовался 
метод DFTB [33], реализованный в программном 
пакете квантово-механического моделирования 
DFTB+ [34]. Приближение сильной связи вводит-
ся в метод DFT с помощью теории возмущений, 
применяемой при вычислении полной энергии 
системы. В рамках метода DFTB осуществля-
ется разложение в ряд Тейлора функционала 
полной энергии в уравнениях Кона – Шэма [33]. 
Электронная плотность системы  rn  , минимизи-
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рующая функционал полной энергии, выражается 
через эталонную электронную плотность заряда 

rn0  в виде rnrnrn 0 , где rn  – ма-
лая флуктуация плотности заряда. Функционал 
энергии раскладывается в ряд Тейлора в точке, 
соответствующей эталонной плотности. В итоге 
выражение для полной энергии системы при-
нимает вид [33]:

n,nEnEnEnnE ndrepKS 020000 ,  (1)
где E0[n0] – суммарная энергия электронов на 
заполненных орбиталях, Erep[n0] – энергия взаим-
ного отталкивания частиц, E2nd[n0, δn] – энергия, 
обусловленная флуктуациями электронной плот-
ности. Для расчета матричных элементов гамиль-
тониана применяется двухцентовое приближение. 
В методе DFTB используется валентное прибли-
жение, согласно которому наибольший вклад в 
полную энергию вносят валентные орбитали, 
описываемые в рамках базиса орбиталей слейте-
ровского типа с параметрами Слэтера – Костера 
pbc-0-3 для всех парных взаимодействий [35]. 

Нахождение равновесной конфигурации 
суперъячеек гибридных пленок графен-ОУНТ 
осуществлялось в результате оптимизации гео-
метрических параметров атомной структуры ме-
тодом DFTB. В ходе оптимизации выполнялось 
релаксационное сканирование энергетической 
поверхности гибридной пленки, которое под-
разумевало пошаговое изменение длин векторов 
трансляций Lx, Ly с оптимизацией геометрии 
атомной сетки суперъячейки, построенной для 
этих векторов Lx, Ly.

Выбор метода DFTB для расчетов обуслов-
лен тем, что суперъячейки рассматриваемых 
в работе атомных конфигураций гибридных 
структур графен-ОУНТ содержат до 440 атомов, 
что увеличивает трудоемкость расчетов зонной 
структуры таких объектов. В свою очередь, метод 
DFTB примерно на три порядка быстрее, чем 
метод DFT. В работе [36] на примере атомной 
структуры графена показано, что метод DFTB 
способен успешно воспроизводить структурные 
и энергетические характеристики, сравнимые 
по точности с результатами расчета методом 
функционала плотности, но при меньших вы-
числительных затратах.

2. Атомистические модели 

гибридных пленок графен-ОУНТ

Для проведения исследований были постро-
ены 4 структурные конфигурации гибридной 
пленки графен-ОУНТ, различающиеся типом 

ОУНТ и взаимной ориентацией ОУНТ и графе-
на. Для формирования структуры графен-ОУНТ 
были выбраны ОУНТ с индексами хиральности 
(5,5), (6,0), (16,0), (12,6) и бислойный графен с 
типами упаковки слоев АА и АВ. Выбор указан-
ных выше нанотрубок объясняется следующими 
причинами. Нанотрубки (12,6) и (16,0) диа-
метром ~ 1.2 нм являются одними из наиболее 
часто синтезируемых ОУНТ с высокой чисто-
той (больше 90%) [37,38]. Нанотрубки (5,5) и 
(6,0) являются хорошо апробированными мо-
дельными объектами для изучения электронных 
свойств ОУНТ [39,40]. Кроме того, необходи-
мость использования ОУНТ (5,5) и (6,0) для 
формирования некоторых структурных конфи-
гураций пленки графен-ОУНТ продиктована 
также размерами суперъячейки и количеством 
входящих в нее атомов, благоприятными для 
обеспечения сходимости квантовых расчетов. 
Поскольку во многих натурных экспериментах 
многослойный графен более стабилен, чем 
монослойный графен, в атомистических моделях 
гибридных пленок графен-ОУНТ используется 
бислойный графен. 

Равновесные конфигурации суперъячеек 
рассматриваемых топологических типов ги-
бридных пленок графен-ОУНТ изображены на 
рис. 1. Первая конфигурация (V1) гибридной 
пленки графен-ОУНТ представляла собой бис-
лойный графен с типом упаковки слоев АА и 
ОУНТ типа «armchair» с индексами хиральности 
(5,5). ОУНТ (5,5) ориентирована вдоль края гра-
фена со структурой типа «armchair» (вдоль оси 
Y), при этом краевые атомы нанотрубки распола-
гаются над атомами края графена со структурой 
типа «zigzag» (см. рис. 1, а). Вторая конфигурация 
(V2) образована бислойным графеном с типом 
упаковки слоев АА и ОУНТ типа «zigzag» с ин-
дексами хиральности (16,0). Краевые атомы нано-
трубки в этом случае располагаются над атомами 
края графена со структурой типа «zigzag» (вдоль 
оси X), а сама ОУНТ (16,0) ориентирована вдоль 
края графена со структурой типа «armchair» (см. 
рис. 1, б). Третья конфигурация (V3) образована 
бислойным графеном с типом упаковки слоев AB 
(смещение слоев вдоль оси Y на величину 0.6 Å) 
и хиральной ОУНТ (12,6). В отличие от первых 
двух конфигураций в данном случае бислойный 
графен располагается над нанотрубкой (см. рис. 
1, в). Наконец, четвертая конфигурация (V4) пред-
ставлена бислойным графеном с типом упаковки 
слоев AB (смещение слоев вдоль оси Y на вели-
чину 11.6 Å) и двумя слоями ОУНТ типа «zigzag» 
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(6,0), располагающимися на графене. При этом 
нижний слой ОУНТ ориентирован вдоль края 
«armchair» листа графена, а верхний слой ОУНТ 
повернут относительно нижнего на угол 45° (см. 
рис. 1, г). Расстояние между слоями нанотрубок 
составляет ~2.8 Å. Последние две конфигурации 
гибридной пленки подобраны таким образом, 
чтобы создать внутри структуры графен-ОУНТ 
так называемые «островки» повышенной плот-
ности, отвечающие экспериментальным данным 
по синтезу графен-нанотрубных композитов 
[9]. Во всех описанных выше конфигурациях 
расстояние между слоями графена составляет 
~3.4 Å. Расстояние между графеном и ОУНТ 
изменяется в диапазоне 3–3.3 Å в зависимости 
от типа конфигурации гибридной структуры. Из 
рис. 1 видно, что для конфигураций гибридных 
пленок V2 и V3 наблюдается деформация атомной 

 Рис. 1. Равновесные конфигурации суперъячеек рассматриваемых топологических типов 
гибридных пленок графен-ОУНТ: а – тип V1, б – тип V2, в – тип V3, г – тип V4 

Fig. 1. Equilibrium confi gurations of supercells of the considered topological types of hybrid 
graphene-SWCNT fi lms: type V1 (a), type V2 (b), type V3 (c), type V4 (d)

                                /a                        /b 
а/a б/b

в/c  г/d

сетки и листов графена и ОУНТ, которая вызвана 
малой протяженностью фрагментов графена и 
бóльшим диаметром ОУНТ в составе суперъ-
ячейки по сравнению с конфигурациями V1 и 
V4 и, как следствие, более сильными взаимным 
влиянием нанотрубки и графена. 

Длины векторов трансляций суперъячеек 
после оптимизации приведены в табл. 1. Для 
построенных суперъячеек проведена оценка 
энергетической устойчивости по величине эн-
тальпии формирования ΔHf , определяемой со-
гласно формуле

,/NEEEH tubegrff                (2)
где Ef – энергия гибридной пленки графен-ОУНТ, 
Egr – энергия графеновых слоев, Etube – энергия на-
нотрубки, N – количество атомов в суперъячейке. 
Структура гибридной пленки конфигурировалась 
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таким образом, чтобы ее суммарная энергия по 
абсолютной величине была меньше, чем для 
отдельных ее составляющих. Значения ΔHf при-
ведены в табл. 1, из которой видно, что каждая 

из рассмотренных конфигураций характеризу-
ется отрицательной энтальпией формирования. 
Следовательно, итоговые атомные конфигурации 
суперъячеек являются энергетически выгодными.

Таблица 1 / Table 1
Метрические и энергетические характеристики суперъячеек гибридных пленок графен-ОУНТ

Metric and energy characteristics of supercells of graphene-SWCNT hybrid fi lms

Характеристики / Characteristics V1 V2 V3 V4

Количество атомов / Number of atoms 300 144 308 440

Длины векторов трансляций, Å / 
Lengths of translation vectors, Å

Lx = 12.35 
Ly = 17.25 

Lx = 24.63
Ly = 4.29

Lx = 17.07
Ly = 11.10

Lx = 12.38 
Ly1 = 4.25 
Ly2 = 21.47 

ΔHf , eV/atom −0.11 −0.33 −0.14 −0.1

Рис. 2. Атомистические модели протяженных фрагментов гибридных пленок графен-ОУНТ: 
а – тип V1, б – тип V2, в – тип V3, г – тип V4 

Fig. 2. Atomistic models of extended fragments of graphene-SWCNT hybrid fi lms: type V1 (a), 
type V2 (b), type V3 (c), type V4 (d)

Атомистические модели гибридных пленок 
графен-ОУНТ, полученные в результате транс-

ляции суперъячеек в двух направлениях (Х и Y), 
представлены на рис. 2.

                                /a                        /b 
а/a б/b

в/c  г/d

3. Электронные свойства гибридных пленок

графен-ОУНТ

Для выявления особенностей электронного 
строения энергетически стабильных суперъяче-
ек гибридных пленок графен-ОУНТ проведены 

расчеты зонной структуры и распределения 
плотности электронных состояний (DOS, density 
of states). Для расчета зонной структуры каждой 
топологической модели применялся квантовый 
метод DFTB, в рамках которого строился гамиль-
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тониан и рассчитывались энергетические зоны. 
Отметим, что первая зона Бриллюэна для всех 
атомных конфигураций гибридных пленок гра-
фен-ОУНТ представляет собой прямоугольник, 
поскольку суперъячейка является периодиче-
ской только в двух направлениях. Направление 
обхода первой зоны Бриллюэна и её высоко 
симметричные точки показаны на рис. 3, а. Была 

выбрана траектория обхода M–Г–J–K–Г. Расчеты 
проводились в базисе атомных p-орбиталей. На 
рис. 3 представлены диаграммы зонных структур 
гибридных пленок графен-ОУНТ для интервала 
энергий вблизи уровня Ферми EF, поскольку 
определяющий вклад в проводящие свойства 
материала вносят именно электронные состояния 
на уровне Ферми.

Рис. 3. Зонные структуры гибридных пленок графен-ОУНТ: а – первая зона Бриллюэна с точками симметрии, б – тип 
V1, в – тип V2, г – тип V3, д – тип V4 

Fig. 3. Band structures of graphene-SWCNT hybrid fi lms: fi rst Brillouin zone with points of symmetry (a), type V1 (b), type 
V2 (c), type V3 (d), type V4 (e)

         /a      /b /c 

Из представленных на рис. 3 диаграмм 
видно четкое разделение рассматриваемых кон-
фигураций гибридных пленок графен-ОУНТ 
по типу проводимости. Конфигурации V1 и V2 
характеризуются бесщелевой зонной структурой, 
свойственной пленкам с металлическим типом 
проводимости. Для конфигурации V1 с ОУНТ 

(5,5) наблюдается пересечение валентной зоны 
и зоны проводимости как между точками Г и J, 
так и слева и справа от них (см. рис. 3, б). Для 
конфигурации V2 c ОУНТ (16,0) пересечение зон 
наблюдается лишь между точками симметрии 
Г и J (см. рис. 3, в). В зонной структуре конфи-
гураций V3 и V4 с «островками» повышенной 

а/a б/b

г/d  д/e

в/с
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плотности открывается энергетическая щель. 
В случае конфигурации V4 с ОУНТ (6,0) щель 
довольно заметная и составляет несколько де-
сятых электрон-вольта (см. рис. 3, д), в то время 
как для конфигурации V3 щель между зонами 
справа от точки K незначительная и составляет 
порядка ~ 0.05 эВ (см. рис. 3, г). 

Для объяснения полученных результатов 
на основе рассчитанных зонных структур про-
ведены расчеты распределений DOS. Наша 
задача заключалась в установлении законо-

мерностей формирования профиля DOS пле-
нок графен-ОУНТ путем определения вклада 
составляющих их графена и нанотрубок. На 
рис. 4 изображены фрагменты рассчитанных 
распределений DOS гибридных пленок гра-
фен-ОУНТ и их структурных компонентов для 
интервала энергий вблизи уровня Ферми EF, 
значения которого для каждой конфигурации 
пленки приведены в табл. 2. В ней также указа-
ны значения энергетической щели Egap пленок 
графен-ОУНТ. 

                                /a                                /b 

Рис. 4. Распределения DOS гибридных пленок графен-ОУНТ и составляющих их фрагментов: а – тип V1, 
б – тип V2, в – тип V3, г – тип V4. Вертикальной линией отмечен уровень Ферми EF гибридной пленки
Fig. 4. DOS distributions of graphene-SWCNT hybrid films and their constituent fragments: type V1 (a), type 

V2 (b), type V3 (c), type V4 (d). The vertical line marks the Fermi level EF of the hybrid film

а/a б/b

в/c  г/d
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                                                                                                                                         Таблица 2 / Table 2
Электронно-энергетические характеристики суперъячеек гибридных пленок графен-ОУНТ

Electron-energy characteristics of supercells of graphene-SWCNT hybrid fi lms

Характеристики / Characteristics V1 V2 V3 V4

EF, eV −4.68 −4.69 −4.68 −4.68

Egap, eV 0.00 0.00 0.05 0.28

Анализируя графики DOS, приведенные 
на рис. 4, можно прийти к следующим выво-
дам. Бесщелевой характер зонной структуры 
конфигурации V1 обусловлен как металличе-
ским характером проводимости графена, так 
и металлическим типом проводимости ОУНТ 
(5,5). При этом вблизи уровня Ферми профиль 
DOS гибридной пленки полностью повторяет 
профиль DOS нанотрубки (5,5) (см. рис. 4, 
а). Контуры профиля DOS конфигурации V2 
во многом повторяют контуры профиля DOS 
полупроводниковой ОУНТ (16,0), входящей в 
состав гибридной пленки (см. рис. 4, б). Однако 
тип проводимости пленки графен-ОУНТ в этом 
случае определяет именно бислойный графен, 
преобладающий в количественном соотношении 
в составе суперъячейки конфигурации V2. Осо-
бенности электронного строения конфигурации 
V3 обусловлены электронными свойствами 
хиральной ОУНТ (12,6), о чем свидетельствует 
сходство их профилей DOS (см. рис. 4, в). По-
явление незначительной энергетической щели 
в профиле DOS гибридной пленки вызвано 
деформацией атомной структуры ОУНТ (12,6), 
которая приводит к открытию щели и в зонной 
структуре нанотрубки. Полупроводниковый 
тип проводимости конфигурации V4 вызван на-
личием в структуре гибридной пленки второго 
слоя ОУНТ, повернутого относительно первого 
на определенный угол (45°). Подобная скру-
ченная (twisted) структура бислойной пленки 
из ОУНТ (6,0) характеризуется наличием энер-
гетической щели величиной 0.28 эВ, которая 
передается и гибридной пленке графен-ОУНТ 
(6,0) (см. рис. 4, г). Схожий эффект открытия 
энергетической щели ранее был установлен для 
скрученного бислойного графена [41]. Таким 
образом, определяющую роль в формирование 
электронной структуры гибридных пленок на 
основе бислойного графена и ОУНТ вносят 
именно нанотрубки. Общим для всех профилей 
DOS рассмотренных конфигураций пленок гра-
фен-ОУНТ является увеличение интенсивности 
пиков DOS по сравнению с DOS их структурных 

составляющих вследствие синергетического эф-
фекта, возникающего при сочетании углеродных 
наноструктур различной размерности.

Заключение

Проведенное с помощью метода DFTB ис-
следование позволило получить новые данные 
о влиянии топологических особенностей на 
электронные свойства гибридных пленок гра-
фен-ОУНТ с горизонтально ориентированными 
нанотрубками. На примере четырех различных 
топологических конфигураций гибридных 
пленок, образованных бислойным графеном и 
моно-/бислоем из ОУНТ, показано, что электрон-
ные свойства пленок графен-ОУНТ в значи-
тельной степени определяются особенностями 
атомного и электронного строения входящих в 
их состав нанотрубок. В ходе анализа зонной 
структуры и DOS для атомной конфигурации 
пленки графен-ОУНТ (6,0) обнаружен инте-
ресный физический эффект, заключающийся 
в открытии заметной энергетической щели в 
зонной структуре скрученной бислойной пленки 
из ОУНТ (6,0), которая появляется и в зонной 
структуре самой гибридной пленки. 

Принимая во внимание возможности со-
временных экспериментальных технологий в 
плане контролируемого синтеза ОУНТ задан-
ной хиральности, переноса пленок из ОУНТ на 
графеновую подложку атомарной толщины, а 
также покрытия пленок из ОУНТ тонким слоем 
графена, можно прогнозировать, что именно 
топологическое управление свойствами гибрид-
ных структур графен/ОУНТ послужит ключом 
для дальнейших разработок элементной базы 
наноустройств в промышленных масштабах.
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